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一旦通道与电极之间相互耦合，方程可以修改为：
            (2.2)
进一步推广上述方程，节点波函数 Φn 满足以下无
穷级数方程（n＜ 0）：
   (2.3)
因为上述无穷级数的方程具有相同的结构，我们可
以运用能带结构计算的基本原理求出它们的解，方程的
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             (2.6)
    (2.7)
代回到方程中，可以得到：
(2.8)
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由此我们可以得到一维原子链自能∑的准确形式：






通道与电极间的自能 ) 都应当满足薛定谔方程 ( 由方程
（2.14）可得 )：
                  (2.10)






整个波函数将会满足复合系统（左电极 + 通道 + 右
电极）对应的复合薛定谔方程，可以写成三个部分：
 (2.12)
H 是通道的哈密顿量，τL 和 τR 分别为通道与左
右电极间的相互作用。我们可以从第一个和最后一个方
程得到：
                       (2.13)




          (2.15)
其中， 就是我们上面讨
论过的自能矩阵。相应的展宽函数矩阵为：
                          (2.16)















































































原子链和超导体间的界面位于第 n个和第 n+1 个原子之
间，由方程 2.33 可得：
 (2.20)
其中， 和 分别为第 n 个原子处的电子波方程
和空穴波函数。方程中考虑了自旋，△为超导体中的能隙。
电子从第 n 个原子处入射，空穴从界面处反射 , 电
子波方程和空穴波函数可以表示为：
    
                         (2.21)
                 
同时，
      
                                       (2.22)
分别为第 n+1 个原子处的电子波方
程和空穴波函数 u,v，为 BCS 理论中的相干因子，它们
的表达式分别为：
                        (2.23)
          
               
                                       (2.24)
E 是能量，
假设
                (2.25)
将方程代入得：
                (2.26)
由此可得：
     
 (2.27)
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                                       (2.29)
2.3 输运物理量
通过公式推导我们知道格林函数为：
             (2.30)
H 为通道的哈密顿量，∑ L 和∑ R 分别为左右电极
的自能。
系统的展宽函数为：
                       (2.31)
系统的谱函数定义为：
                 (2.32)
根据展宽函数和谱函数可以求解系统的一些具体物
理量。态密度N（E）和透射系数T（E）分别为：
                         (2.33)
        (2.34)
其中，fL和 fR分别为电极1和2的费米—狄拉克函数，
它们的表达式为 :
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图 6 一维原子链原子个数 n=15，当超导体的能隙变化时，透射系数随
能量变化图
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